Перша міжнародна науково-практична конференція «Комп'ютерне моделювання в хімії та технологіях» by Савенков, А. С. et al.
Комп’ютерне моделювання хіміко-технологічних та біохімічних процесів і систем 
 93
МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ РАЗЛОЖЕНИЯ 
НИТРАТОВ СЕРЕБРА И ПАЛЛАДИЯ В ТЕХНОЛОГИИ КАТАЛИЗАТОРОВ 
Савенков А.С., Яковишин В.А., Бутенко А.Н. 
Национальный технический университет «ХПИ», savenkov@kpi.kharkov.ua 
 
Серебряные катализаторы, используемые при окислительной конверсии метанола в 
формальдегид, обладают высокой прочностью и термостойкостью, но при этом 
малоустойчивы к действию каталитических ядов и недостаточно селективные[1]. В связи с 
этим возникает необходимость в подробном изучении процессов происходящих при 
производстве таких активных масс. 
Нами была изучена кинетика процессов происходящих при термической обработке 
смеси нитратов серебра и палладия с карбамидом, осуществляемой при производстве 
серебряно-палладиевых катализаторов синтеза формальдегида. 
Исследуемые образцы готовили совместным осаждением нитратов серебра и палладия 
с карбамидом из раствора. После сушки, до постоянной массы, образцы подвергали 
химическому, рентгеноструктурному и дериватографическому анализам. 
Данные рентгеноструктурного и химического анализов позволили установить 
маршрут протекания химической реакции: 
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⎧ = −⎪⎪⎨ Δ⎪ = −⎪⎩
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Систему решали численным методом Рунге-Кута на ЭВМ. Обработка серии 
экспериментальных данных, соответствующих потере массы образца в температурном 
интервале 250 - 5500С, который характеризует разложение нитратов, позволила определить 
параметры указанной выше системы уравнений. 
В таблице 1 приведены данные о потере массы образца полученные в ходе 
эксперимента и путём решения системы дифференциальных уравнений. 
 
Таблица 1 – Зависимость потери массы образца от времени разложения 
Потеря массы, %  
50 мин 60 мин 70 мин 80 мин 90 мин 
эксперимент 0,095 0,18 0,19 0,23 0,28 
модель 1 0,12 0,15 0,19 0,23 0,28 
 
На рисунке 1 представлена зависимость потери массы от температуры разложения 
полученная экспериментально и путём решения системы уравнений. 
 

























Рис. 1. Зависимость потери массы от температуры разложения 
 
Анализ представленных данных показывает, что выбранная модель достаточно полно 
описывает изучаемый процесс. В результате решения системы уравнений были получены 
следующие результаты: K1=0.03; K2=225; n1=1.04; n2 =1.2; ∆H=5.16кДж/моль; 
Cp=25.5Дж/моль К 
Из представленных выше уравнений, становится возможным определение времени, 
необходимого для протекания реакции при заданной глубине разложения и температуре. 
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С 2001 года Украина является единственной страной из бывшего СССР, имеющей 
свою Национальную Фармакопею, которая гармонизирована с Европейской. 
Государственная Фармакопея Украины (ГФУ) стала неотъемлемой частью 
фармацевтической жизни страны и помогет перейти на европейские стандарты качества 
лекарственных средств. В 2004 году вышло в свет первое дополнение к ГФУ1, в которое 
была включена общая статья «Статистическая обработка результатов химического 
эксперимента» [1]. По сравнению с аналогичной статьей ГФ СССР 11 издания (ГФ11) [2] она 
имеет ряд отличий. Наиболее значительное изменение касается введения раздела 
статистического анализа функции нескольких случайных переменных, который отсутствует 
в ГФ11. В фармакопейном анализе наиболее часто реализуется методика, в которой 
параллельно анализируется испытуемый и стандартный растворы. 
